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ВВЕДЕНИЕ

Поляризационные преобразователи и фильтры являются важными оп-

тическими устройствами, широко используемыми в спектроскопии, сенсори-

ке, включая био- и медицинскую сенсорику, обработке оптической информа-

ции и других областях. Большие возможности для разработки таких оптиче-

ских устройств появились в последние десятилетия благодаря развитию тех-

нологий нано- и микростуктуризации различных материалов— полупровод-

ников, диэлектриков — и появлению метаматериалов и метаповерхностей.

Важное значение при этом имеют исследования в области терагерцовой оп-

тики.

Целью данной работы является разработка кремниевой метамембраны

для терагерцового диапазона, обладающей так называемым максимально хи-

ральным откликом.

Устройства с максимально хиральным откликом для оптического диа-

пазона в последнее время привлекли большой интерес исследователей [1,

2]. Они обладают свойством резонансно преобразовывать, например, пра-

вую циркулярную поляризацию с конверсией в левую при пропускании све-

та, одновременно отражая левую циркулярную поляризацию в левую (или

наоборот). Нужно отметить, что циркулярная поляризация определяется по

направлению вращения винта, который направлен на наблюдателя. В настоя-

щей работе показано, что устройства, обладающие максимально хиральным

откликом, могут быть реализованы с использованием гораздо более простой

геометрии, а именно, в виде двумерной моноклинной решетки цилиндриче-

ских отверстий в свободно подвешенном (или изготовленном на диэлектри-

ческой подложке) плоском слое кремния.

Под 3D хиральностью понимается свойство объекта не совмещаться со

своим зеркальным отражением. 2D хиральной является та система, которая

представляет собой слой с горизонтальной плоскостью симметрии и не имеет
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вертикальных плоскостей зеркальной симметрии. 2D хиральная кремниевая

метамембрана проще в изготовлении и в исследовании.

Симметрии геометрии C2 и C2ℎ, объекты которых рассматриваются в

работе, позволяют разделить в базисе циркулярных поляризаций коэффици-

енты отраженияR𝑖𝑗 и пропусканияT𝑖𝑗 (правый индекс обозначает начальное

состояния, а левый — конечное) с конверсией и без конверсии поляризации.

Из-за этого можно определить коэффициенты циркулярного дихроизма от-

ражения CDR и пропускания CDT

CDR = RL − RR
RR + RR

, CDT = TL − TR
TL + TR

,

где RL = RRL + RLL и т.д., достигающие максимально возможных значений

+1 и −1 соответственно на резонансной длине волны в случае отсутствия

потерь.

В работе определены оптимальные параметры кремниевой метамем-

браны с моноклинной элементарной ячейкой под терагерцовый диапазон для

достижения максимально хирального отклика. Для объяснения резонансного

отклика проведено теоретическое исследование собственных мод структуры.

Также в работе рассмотрена моноклинная решетка воздушных отверстий на

подложке конечной толщины, на основе которой рассмотрен резонатор цир-

кулярно поляризованного света.

Структуры такой геометрии были недавно изготовлены и эксперимен-

тально исследованы, и было продемонстрировано качественное и количе-

ственное согласие с нашими расчетами [3].
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ОСНОВНАЯ ЧАСТЬ

1. Обзор литературы

Изучаемая в данной работе метаповерхность является так называемым

двумернымфотоннo-кристаллическим слоем, то есть, материалом с двумерно-

периодической в плоскости слоя диэлектрической проницаемостью с субвол-

новыми размерами элементарной ячейки. Первые фотонные кристаллы и ме-

таповерхности были изучены в работах [4,5]. С наличием периодичности свя-

зано существование разрешенных и запрещенных зон в дисперсионной за-

висимости частоты фотонов от их продольного (к плоскости слоя) импульса,

что можно использовать для достижения максимального пропускания или от-

ражения света той или иной линейной или циркулярной поляризации в опре-

деленной области длин волн. Хиральные метаматериалы и метаповерхности

представляют собой перспективный класс оптических структур, позволяю-

щих эффективно управлять циркулярной поляризацией света [6–12].

Такие структуры актуальны также и в терагерцовом диапазоне, где в

последнее время изучаются поляризационные устройства [13–17]. В послед-

ние годы значительное внимание уделяется разработке хиральных метамем-

бран, в том числе диэлектрических, с так называемой максимальной хираль-

ностью — способностью полностью пропускать излучение одной круговой

поляризации с одновременной конверсией в противоположную и полностью

отражать излучение другой поляризации без конверсии [1, 2, 18–20]. Такие

структуры позволяют реализовать идеальный круговой дихроизм и находят

применение в поляризационной оптике, сенсорике, квантовых технологиях

и медицине [21–28].

Один из подходов к созданию хиральных откликов основан на исполь-

зовании фотонно-кристаллических слоёв с элементарной ячейкой, обладаю-

щей симметрией класса C2 или C2ℎ [1, 2, 20, 26, 29].

В работе [1] была предложена структура с квадратной решёткой, содер-
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жащей комбинацию центрального цилиндрического и двух боковых эллипти-

ческих отверстий, оптимизированная для ближнего ИК-диапазона.

Позднее геометрия с квадратной решёткой, содержащей комбинацию

центрального квадратного и двух боковых прямоугольных отверстий, была

адаптирована для нанокристаллического алмаза в среднемИК-диапазоне (це-

левой диапазон длин волн 10–12 мкм), где также была продемонстрирована
максимальная хиральность в отсутствие потерь. Однако при изготовлении

такой структуры на практике методом лазерной абляции оказалось, что при

толщине диэлектрического алмазного слоя в 4 мкм образуется поглощающий
поверхностный слой металлического графита толщины∼ 100 нм, и поглоще-
ние в нем существенно снижает хиральность отклика [20].

2. Численные методы расчета

Для расчёта электромагнитных полей в системах применяется метод

Фурье-модального разложения и формализм S-матрицы рассеяния [6,30–32],

откуда рассчитываются коэффициенты пропускания и отражения.

Для определения собственных мод системы используется поиск полю-

сов S-матрицы рассеяния методом линеаризации частотной зависимости об-

ратной S-матрицы [31,32].

Для поиска оптимизированных наборов геометрических параметров,

обеспечивающих максимальные значения интересных в данной работе ко-

эффициентов на заданной длине волны, был использован генетический алго-

ритм оптимизации [33–37].

2.1. Фурье-модальный метод

Данный подход основан на разбиении периодической структуры вдоль

осей 𝑥 и 𝑦 на слои, однородные вдоль направления распространения электро-
магнитной волны (перпендикулярного плоскости метамембраны) — вдоль

оси 𝑧 (см. рис. 1) — для решения уравнений Максвелла. В каждом таком

слое по направлениям осей 𝑥 и 𝑦 электромагнитное поле представляется в
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виде разложения по плоским волнам, соответствующим обратной решётке

двумерной периодической структуры. Граничные условия на стыках слоёв

обеспечивают непрерывность тангенциальных компонент электрического и

магнитного полей, что позволяет последовательно сшивать решения и нахо-

дить полный отклик системы.

Рисунок 1 – Система координат и поляризация падающего излучения.

Волновой вектор 𝑘⃗ = (𝑘𝑥, 𝑘𝑦, 𝑘𝑧) падающей электромагнитной волны
частоты ω представляется в декартовой системе координат обычным образом

как
𝑘𝑥 = ω

𝑐 sin θ cosφ,
𝑘𝑦 = ω

𝑐 sin θ sinφ,
𝑘𝑧 = ω

𝑐 cos θ.
(1)

Учитывая гармонические зависимости полей E⃗, D⃗, H⃗, B⃗ ∼ exp(𝑖𝑘⃗ ⋅ ⃗𝑟 −
𝑖ω𝑡), получим систему уравнений, которую требуется решить

∇ × E⃗ = 𝑖ω
𝑐 B⃗,

∇ × H⃗ = −𝑖ω
𝑐 D⃗.

(2)

Учитывая только диэлектрические свойства системыи не учитываямаг-

нитные (μ = 1), эту систему нужно решать с материальными уравнениями
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вида
D⃗ = εE⃗,
B⃗ = H⃗.

(3)

После преобразований, получим систему уравнений на электрические

поля, которую требуется решить

−ΔE⃗ + grad divE⃗ = ω2

𝑐2 D⃗,
D⃗ = εE⃗.

(4)

Находя из них электрические поля, с помощью первого роторного урав-

нения можно найти также и магнитные поля.

Собственно для решения уравнений на электрические поля применим

Фурье-модальный метод.

Поскольку рассматриваемая система периодическая вдоль осей 𝑥 и 𝑦
для каждого слоя вдоль оси 𝑧, решения внутри него в согласии с теоремой
Блоха можно разложить в ряд Фурье по плоским волнам

E⃗ = ∑
G⃗

E⃗G⃗𝑒𝑖𝑘𝑥,G⃗𝑥+𝑖𝑘𝑦,G⃗𝑦+𝑖K𝑧, (5)

где введен вектор обратной решетки

G⃗ = (2π
𝑝𝑥

𝑔𝑥, 2π
𝑝𝑦

𝑔𝑦, 0) , (6)

𝑔𝑥, 𝑔𝑦 = 0, ±1, ±2, ..., ±∞, (7)

где 𝑝𝑥, 𝑝𝑦 — периоды структуры вдоль осей 𝑥 и 𝑦 соответственно, и поэтому

𝑘𝑥,G⃗ = 𝑘𝑥 + G𝑥, (8)

𝑘𝑦,G⃗ = 𝑘𝑦 + G𝑦, (9)

𝑘𝑧,G⃗,𝑚 = √ω2ε𝑚
𝑐2 − (𝑘𝑥 + G𝑥)2 − (𝑘𝑦 + G𝑦)2, (10)

где для вакуума 𝑚 = 𝑣 и ε𝑣 = 1, а для материала 𝑚 = 𝑠 и ε𝑠 = ε.
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При численном же счете возможно разложение до конечного числа чле-

нов, максимальный по модулю из которых обозначим за 𝑔𝑚𝑥,𝑎𝑥 и 𝑔𝑦,𝑚𝑎𝑥 в

направлении 𝑥 и 𝑦 соответственно, отсюда, для всей системы будет исполь-

зоваться N𝑔 = (2𝑔𝑥,𝑚𝑎𝑥 + 1)(2𝑔𝑦,𝑚𝑎𝑥 + 1) векторов обратной решетки.
Из численных расчетов оказалось, что для диэлектрических структур

уже при 𝑔𝑚𝑎𝑥 ∼ 3−4 имеет место хорошая сходимость, а при 𝑔𝑚𝑎𝑥 ∼ 6−7 до-
стигается практически неизменная картина [6]. Для металлических же струк-

тур из-за сильного эффекта Гиббса требуется на порядок большее 𝑔𝑚𝑎𝑥. Кро-

ме того, для лучшей сходимости можно использовать адаптивное простран-

ственное разрешение [38].

По аналогии будут иметь тот же вид и остальные поля D⃗, H⃗, B⃗ внутри

данного слоя.

Из преобразования Фурье для материального уравнения на электриче-

ское поле с учетом интересующей нас диэлектрической проницаемости ε, по-
стоянной в слое 𝑧 и периодической в плоскости (𝑥𝑦) имеем

D⃗G⃗ = ∑
G⃗′

εG⃗G⃗′E⃗G⃗′, (11)

εG⃗G⃗′ = 1
S ∫

S
ε( ⃗𝑟)𝑒𝑖(G⃗′−G⃗)⋅ ⃗𝑟𝑑 ⃗𝑟, (12)

где S — площадь элементарной ячейки.

Далее, используя Фурье-модальное разложение в уравнении Максвел-

ла, подставляя уравнение на третью компоненту D⃗ в первые два уравнения,

введя 2N𝑔-мерный вектор горизонтальных Фурье-компонент электрического
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поля

⃗ℰ|| =

⎛⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜
⎝

E𝑥,G⃗1

⋮
E𝑥,G⃗N𝑔

E𝑦,G⃗1

⋮
E𝑦,G⃗N𝑔

⎞⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟
⎠

, (13)

получим матричное уравнение вида

ℳ ⃗ℰ|| = 𝒦2𝒩 ⃗ℰ||, (14)

представляющее собой уравнение на собственные вектора

ℰ|| = ( ⃗ℰ(1)
|| , ..., ⃗ℰ(2N𝑔)

|| ) (15)

и собственные значения (K(𝑖))2, 𝑖 = 1, 2N𝑔. Матрицы ℳ и 𝒩 размерности

2N𝑔 × 2N𝑔 составлены из волновых векторов, векторов обратной решетки и

частоты ω и имеют определенный вид для разных геометрий систем. Мат-

рица 𝒦2 размерности 2N𝑔 × 2N𝑔 представляет собой матрицу собственных

значений волновых векторов в квадрате (K(𝑖))2, расположенных на главной

диагонали.

2.2. Метод S-матрицы рассеяния

Для учета перехода электромагнитного поля от одного значения 𝑧 =
const со своей периодической в плоскости (𝑥𝑦) функцией диэлектрической

проницаемости ε(𝑥, 𝑦, 𝑧 = const) к следующему 𝑧′ = const со своей функ-

цией диэлектрической проницаемости ε̃(𝑥, 𝑦, 𝑧′ = const) можно воспользо-
ваться T-матрицей переноса. В данномформализме связываются поля с одной

стороны от структуры с полями по другую сторону от структуры. Однако в

процессе расчета коэффициентов T-матрицы, учитывая падающую с одной

стороны волну и отсутствующую падающую волну с противоположной сто-

роны, возникают сложности с численным учетом в одной матрице значений

в экспоненте большого порядка и при этом разного знака [6, 30].
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Чтобы разрешить эту проблему, можно воспользоваться формализмом

S-матрицы рассеяния [6], где через нее связываются не поля с одной стороны

структуры и поля с другой стороны структуры, как в формализме T-матрицы,

а поля входящие в структуру и выходящие из нее.

Для этого решения уравнения Максвелла раскладываются для каждого

слоя с координатой 𝑧 = const со своей диэлектрической проницаемостью

по полученным ранее собственным векторам (15), причем рассматриваются

как распространяющиеся вдоль оси 𝑧 (∼ exp[𝑖K𝑧 − 𝑖ω𝑡]), так и против оси 𝑧
(∼ exp[−𝑖K𝑧 − 𝑖ω𝑡]).

Составим для данного слоя в координате 𝑧 4N𝑔-вектор из амплитуд двух

собственных 2N𝑔-векторов (13), отвечающих распространению вдоль оси 𝑧
⃗𝒜+(𝑧) и против нее ⃗𝒜−(𝑧)

𝔸⃗(𝑧) = ⎛⎜
⎝

⃗𝒜+(𝑧)
⃗𝒜−(𝑧)

⎞⎟
⎠

. (16)

Соответственно, вектор компонент электрического поля (13) выражается че-

рез матрицу из собственных векторов (15) и 4N𝑔-вектор (16) следующим об-

разом
⃗ℰ(𝑧) = (ℰ||, ℰ||)𝔸⃗(𝑧). (17)

Тогда амплитуды падающего из вакуума сверху вниз электрического

поля на поверхность системы и распространяющегося вдоль оси 𝑧 для света
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S-поляризации имеют вид

⃗𝒜+
𝑡,S =

⎛⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜
⎝

sinφ
0
⋮
0

− cosφ
0
⋮
0

⎞⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟
⎠

, (18)

а для P-поляризации —

⃗𝒜+
𝑡,P =

⎛⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜
⎝

cos θ cosφ
0
⋮
0

cos θ sinφ
0
⋮
0

⎞⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟
⎠

. (19)

И так как мы рассматриваем падение света только с одной стороны— сверху

вниз — вдоль оси 𝑧, то с обратной стороны снизу вверх против оси 𝑧 ампли-
туды равны нулю для обеих поляризаций

⃗𝒜−
𝑏,S = ⃗𝒜−

𝑏,P =
⎛⎜⎜⎜⎜⎜
⎝

0
⋮
0

⎞⎟⎟⎟⎟⎟
⎠

. (20)

Отметим, что компоненты основных гармоник мы расположили в первом и

(N𝑔 + 1)-м месте векторов амплитуд.

Тогда в соответствии с формализмом S-матрицы для входящих в систе-
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му амплитуд

𝔹⃗in = ⎛⎜
⎝

⃗𝒜+
𝑡
⃗𝒜−
𝑏

⎞⎟
⎠

(21)

и выходящих из нее

𝔹⃗out = ⎛⎜
⎝

⃗𝒜+
𝑏
⃗𝒜−
𝑡

⎞⎟
⎠

(22)

можно записать связь между ними через S-матрицу рассеяния 𝕊𝑡,𝑏

𝔹⃗out = 𝕊𝑡,𝑏𝔹⃗in, (23)

где матрица рассеяния 𝕊𝑡,𝑏 рассчитывается итеративно, начиная с ее значения

𝕊𝑡,𝑏 = 𝕀, добавляя каждый последующих однородный по 𝑧 слой к предыду-
щей итерации, что математически соответствует умножению слева предыду-

щей итоговой матрицы на матрицу перехода через интерфейс или матрицу

данного слоя.

2.3. Собственные моды

Наличие максимально хирального отклика на определенной длине вол-

ны связан с существованием собственных мод системы вблизи данного резо-

нансного значения длины волны. В связи с этим для нахождения собственной

частоты системы и последующей возможности построения распределения

собственных электромагнитных полей системы необходимо решить уравне-

ние для S-матрицы рассеяния (23) для нулевого входящего в систему падаю-

щего излучения 𝔹⃗in = 0, что также можно записать как

𝕊−1𝔹⃗out = 0. (24)

Численно данное уравнение быстрее решать методом линеаризации об-

ратной S-матрицы рассеяния [31]. А именно, на определенной частоте ω0, на-

пример, частоте вблизи резонанса, нужно вычислить обратную матрицу рас-

сеяния

𝕊−1
0 = 𝕊−1(ω0) (25)
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и ее первую производную

(𝕊−1
0 )′ = ∂𝕊−1

0
∂ω ∣

ω=ω0

(26)

и тогда приближенно обратную S-матрицу можно записать как

𝕊−1(ω0 + Δ) ≈ 𝕊−1
0 + (𝕊−1

0 )′Δ, (27)

где введена комплексная разница частот Δ = ω − ω0 ∈ ℂ.
Тогда итеративным методом на первой итерации можно решать урав-

нения

[𝕊−1
0 + (𝕊−1

0 )′Δ] 𝔹⃗out = 0, (28)

что равносильно линейной задаче на собственные значения {Δ𝑖}
N𝑔
𝑖=1

− [(𝕊−1
0 )′]−1 𝕊−1

0 𝔹⃗out = Δ𝔹⃗out. (29)

Далее можно вычислить решения уравнения (24) как Ω𝑖 = ω0 + Δ𝑖 и

продолжить итерационно эту процедуру для вычисления собственной энер-

гии с заданной точностью. Для полученных в итоге собственных значений

энергии, через полученные на заключительном этапе собственные вектора

𝔹⃗out можно рассчитать соответствующие собственные поля в структуре.

2.4. Генетический алгоритм оптимизации

Для получения максимально хиральных свойств систем, которые ха-

рактеризуются максимальными интенсивностными коэффициентами прохож-

дения с конверсией правой поляризации в левую TLR и отражения левой по-

ляризации без конверсии, то есть левой поляризации в левую RLL, необходи-

мо иметь значения геометрических параметров структур, реализующие такой

эффект.

В том случае, когда в системе необходимо прооптимизировать один или

два параметра, для этого можно использовать метод касательных Ньютона

[20], который является итерационным и поэтому требует последовательного
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вычисления операций на поиск экстремума. Из-за последнего фактора за ра-

зумное время можно оптимизировать небольшое число параметров. Кроме

того, в нем предполагается наличие одного корня в некоторой окрестности, к

которому стремится решение после каждой итерации и у которого точность

после запятой увеличивается.

В нашем же случае удобно воспользоваться генетическим алгоритмом

оптимизации [35, 37, 39–42] по нескольким причинам. В интересующих нас

системах количество параметров велико. Помимо этого, с точки зрения экс-

периментальной возможности изготовления структур нет смысла искать оп-

тимизированные параметры с точностью ∼ 0.01 мкм, ∼ 0.001 мкм и т.д., а

достаточно остановиться на∼ 0.1 мкм или даже на∼ 1 мкм. Также, посколь-
ку область возможных значений параметров может быть большой: ограни-

ченной сверху примерно целевой длиной волны, когда дифракционные ка-

налы закрыты, и снизу возможностями экспериментального изготовления—

появляется возможность искать набор параметров, доставляющий максиму-

мы RLL и TLR, не в узкой области каждого геометрического параметра, а

по всем возможным значениям во всех возможных комбинациях параметров.

Тем же самым в этих двух методах должно оставаться большое число гармо-

ник, при увеличении числа которых резонансные состояния не сдвигаются.

Однако для простой структуры хороший резонанс, оптимизированный даже

при небольшом числе гармоник, по амплитуде может уменьшиться не сильно

и только сдвинуться при расчете на большом числе гармоник.

Например, в работе [41] после оптимизации была получена геометрия

фотонного кристалла, хотя функция метрики была задана как определенная

комбинация коэффициентов прохождения и пропускания и не предполага-

ла заранее геометрических параметров, которыми обладает фотонный кри-

сталл.
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3. Результаты исследований

3.1. Геометрия исследуемой структуры

Так как целью работы является исследование метамембран для тера-

герцового диапазона, то в качестве геометрии метамембраны можно исполь-

зовать ту же геометрию (см. рис. 2), что и в работе [20], но с увеличенными

параметрами для целевой длины волны в 600 мкм [43]. Увеличение размеров
структуры позволяет избежать проблем, которые были с использованием на-

нокристаллического алмаза для целевого диапазона длин волн 10 − 12 мкм

при изготовлении структур.

Рисунок 2 – Элементарная ячейка алмазной 2D-хиральной метамембраны с

воздушными квадратным и двумя прямоугольными отверстиями.

Для еще более простого изготовления структуры можно использовать

геометрию решетки с единственным цилиндрическим воздушным отверсти-

ем в моноклинной элементарной ячейке (см. рис. 3). В случае свободно под-

вешенной такой решетки необходимая хиральная симметрия класса C2ℎ со-

храняется. При этом существенно упрощается технология изготовления, если

использовать, как мы предполагаем, лазерную абляцию.

Материал метамембраны — кремний с диэлектрической проницаемо-

стью ε = 11.6848+0.001𝑖, где малая мнимая часть задается для обеспечения
более быстрой сходимости генетического алгоритма и эффективного влияния
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Рисунок 3 – Элементарная ячейка моноклинной кремниевой 2D-хиральной

метамембраны с цилиндрическим воздушным отверстием.

потерь в эксперименте.

Для уменьшения времени поиска оптимальных параметров структуры

оптимизация проходила по набору параметров длин базисных векторов эле-

ментарной ячейки 𝑝 и 𝑞 (в плоскости (𝑥𝑦)): от 250 до 500 с шагом в 1 мкм, —
и радиусу воздушного отверстия 𝑟: от 40 до 80 с шагом в 1 мкм, — при фик-

сированных толщине пластинки ℎ = 200 мкм (вдоль оси 𝑧) и угле α = 60∘

между базисными векторами.

Для точной локализации резонанса на целевую длину волны в 600 мкм
оптимизационные расчеты выполнялись для области длин волн 598 − 602
мкм, то есть в функции метрики F для генетического алгоритма проводилось

усреднение по значениям для каждой длины волны.

Также для учета в эксперименте конечной апертуры (∼ 3∘ в экспери-

менте работы [3]) падающего излучения для каждой длины волны в области

оптимизации проводилось еще и усреднение по полярному углу падения от

0∘ до 4∘. Эта простая модель позволила зафиксировать резонанс вблизи ин-

тересующей длины волны для большого набора углов (φ, θ), но для фикса-
ции резонанса для всех углов падения (φ, θ) около нормали потребовались

бы значительные вычислительные ресурсы.

Таким образом, функция метрики F, которая оптимизировалась исхо-
дя из значений параметров 𝑝, 𝑞, 𝑟 при фиксированных ℎ, α и усреднений по

длинам волн λ = 598 − 602 мкм и полярным углам падения θ = 0∘ − 4∘, то
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есть функция, для которой находилось максимальной значение, имеет вид

F = max𝑝,𝑞,𝑟⟨⟨TLR(𝑝, 𝑞, 𝑟|ℎ, α = const) + RLL(𝑝, 𝑞, 𝑟|ℎ, α = const)⟩λ⟩θ. (30)

С учетом того, что материал системы диэлектрический, число гармоник

бралось небольшим, а именно 𝑔𝑥,𝑚𝑎𝑥 = 𝑔𝑦,𝑚𝑎𝑥 = 4, и поэтому N𝑔 = 92 = 81
гармоник.

В результате поиска оптимальных параметров были получены следую-

щие значения: 𝑝 = 450 мкм, 𝑞 = 265 мкм, 𝑟 = 80 мкм при зафиксированных

ℎ = 200 мкм, α = 60∘.

3.2. Параметры циркулярного дихроизма

Из рассчитанной S-матрицы рассеяния можно получить амплитудные

комплексные коэффициенты прохождения 𝑡𝑖𝑗 и отражения 𝑟𝑖𝑗 в базисе линей-

ных S-поляризации и P-поляризации

𝕋lin = ⎛⎜
⎝

𝑡PP 𝑡PS

𝑡SP 𝑡SS

⎞⎟
⎠

, (31)

ℝlin = ⎛⎜
⎝

𝑟PP 𝑟PS

𝑟SP 𝑟SS

⎞⎟
⎠

, (32)

где правый индекс обозначает начальную поляризацию, а левый — конеч-

ную.

Коэффициенты в циркулярном базисе правой R-поляризации и левой
L-поляризации связаны с коэффициентами в линейном базисе через матрицу

поворота ℙ, определенную как

ℙ = 1√
2

⎛⎜
⎝

1 𝑖
1 −𝑖

⎞⎟
⎠

, ℙ−1 = 1√
2

⎛⎜
⎝

1 1
−𝑖 𝑖

⎞⎟
⎠

, (33)

следующим образом

𝕋circ = ⎛⎜
⎝

𝑡RR 𝑡RL

𝑡LR 𝑡LL

⎞⎟
⎠

= ℙ𝕋linℙ−1, (34)
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ℝcirc = ⎛⎜
⎝

𝑟LR 𝑟LL

𝑟RR 𝑟RL

⎞⎟
⎠

= ℙℝlinℙ−1, (35)

Откуда можно найти интенсивностные коэффициенты прохождения и

отражения как

T𝑖𝑗 = |𝑡𝑖𝑗|2, R𝑖𝑗 = |𝑟𝑖𝑗|2, 𝑖, 𝑗 = S, P, R, L (36)

Степень циркулярного дихроизма (Circular Dichroism) отражения CDR

и пропускания CDT определяется как

CDR = RL − RR
RR + RR

, CDT = TL − TR
TL + TR

, (37)

где RL = RRL + RLL и т.д.

Коэффициенты поглощения дляR- и L-поляризаций находятся из зако-
на сохранения энергии как

AL = 1 − RL − TL, AR = 1 − RR − TR, (38)

а степень циркулярного дихроизма поглощения —

CDA = AL − AR
AL + AR

. (39)

В данной форме он будет отвечать тому, какая поляризация поглощается в

системе сильнее: если он положительный, то сильнее поглощается левая цир-

кулярная поляризация, если отрицательный, то правая.

На рис. 4 представлены расчетные спектры коэффициентов отражения,

пропускания, поглощения и циркулярного дихроизма оптимизированной струк-

туры, на котором присутствует резонанс на длине волны вблизи 601 мкм ко-

эффициентов RLL ≈ 0.91 и TLR ≈ 0.95. Добротность резонанса при этом
составляет примерно 194.

На рис. 5 представлены расчетные спектры коэффициентов отражения

RLL, пропускания TLR, и циркулярного дихроизма оптимизированной мо-

ноклинной структуры, демонстрирующие резонанс на целевой длине волны
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Рисунок 4 – Спектры коэффициентов пропускания, отражения и их

действительная и мнимая части, коэффициентов поглощения и

циркулярного дихроизма в зависимости от длины волны.
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вблизи 600 мкм, сохраняющие до 80% амплитуды от максимального значе-

ния при изменении полярного угла падения от 0∘ до 4∘, а также хорошо вы-

раженный циркулярный дихроизм отражения CDR и пропускания CDT с те-

ми же свойствами [44, 45]. Уравнения Максвелла имеют симметрию к об-

ращению времени, что ведет к следующему. В линейном базисе поляриза-

ций поляризация сохраняется, а каналы входа и выхода излучения меняются

местами, это соответствует жирным линиям: TSP = TPS. В случае отраже-

ния знак угла падения излучения меняется на противоположный, при этом

RSP = RPS. В циркулярном базисе поляризаций также меняется направле-

ние вращения, поэтомуRRL = RLR иTLL = TRR —обозначаются жирными

линиями.Штрихованными линиями обозначены коэффициенты, которые мо-

гут быть разными, ибо им не запрещено по симметрии быть разными. Нужно

отметить, что усреднение по полярному углу падения в генетическом алго-

ритме оптимизации увеличило ширину резонанса и зафиксировало его поло-

жение на ∼ 600 мкм при отклонении угла от 0∘ и в то же время устранило

резонанс в области 598 − 604 мкм при большем, чем 5∘ угле падения света.

В отсутствие усреднения по полярному углу падения во время поиска опти-

мальных параметров резонанс имел бы место с небольшим ужиманием и при

большем угле, как минимум 10∘, но съезжал бы в сторону меньших длин волн

при увеличении угла падения.

Для расчета дисперсионных зависимостей коэффициентов RLL и TLR

определим пути, соединяющие центр первой зоны Бриллюэна (Γ-точка) с че-
тыремя высокосимметричными точками первой зоныБриллюэна (M, X, K, L):
Γ − M, Γ − X, Γ − K, Γ − L (см. рис. 6). Также на рис. 6 представлена ячейка

Вигнера-Зейтца.

На рис. 7 и 8 представлены достаточно сложные дисперсионные кри-

вые коэффициентов RLL и TLR. На них область оптимизированного резо-

нанса на λ ∼ 601 мкм соответствует энергии ℏωres ∼ 2.06 мэВ. Причем есть

и другие высокоинтенсивностные резонансы в Γ-точке: 1.37, 2.71, 3.09 мэВ.
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Рисунок 5 – Спектры RLL, TLR, и циркулярного дихроизма в зависимости

от длины волны и полярного угла падения.

Рисунок 6 – Ячейка Вигнера-Зейца (слева) и первая зона Бриллюэна

свободно подвешенной решетки (справа).

Тем не менее, можно заметить еще и слабоинтенсивностные резонансы: 1.66,
1.83, 2.7, 2.93, 3.2 мэВ и другие. Также видно, что в каждом случае световой

конус пересекает область первой зоны Бриллюэна.

Каждый новый пик на рис. 7 и 8 как вΓ-точке, так и в других точках дис-
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Рисунок 7 – Дисперсионные кривые коэффициентов RLL и TLR вдоль

высокосимметричных направлений Γ − X, Γ − M.

персионных кривых, связан с возбуждением резонансов: квазиволноводных

мод в горизонтальной плоскости метамембраны или Фабри-Перо в перпен-

дикулярном направлении,— а также с их взаимодействиями. На рис. 9а пред-

ставлены коэффициенты пропускания левой поляризации влевую, что в силу

наличия симметрии системы C2ℎ равно коэффициенту пропускания правой

поляризации в правую. На рис. 9б представлена обратная решетка системы и

первая зона Бриллюэна, а также горизонтальные сечения световых конусов в

вакууме и в системе при различных энергиях фотона. Как известно, при оди-

наковой энергии фотона радиус конуса в вакууме больше радиуса конуса в

материале.

Самый низкоэнергетический открытый канал при нулевом угле паде-
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Рисунок 8 – Дисперсионные кривые коэффициентов RLL и TLR вдоль

высокосимметричных направлений Γ − K, Γ − L.

ния θ = 0∘ виден на энергии ℏω = 1.37 мэВ (см. рис. 9а, θ = 0∘), он со-

ответствует открытию канала в точках обратной решетки (0, ±1), которые
пересекаются световым конусом в материале при такой же энергии, а свето-

вой конус в вакууме пересекает первую зону Бриллюэна (см. рис. 9б), что

согласуется с данными из рис. 7 и 8. Два следующих провала в TRR И TLL

видны на энергии 1.66 мэВ, когда открыты каналы (±1, 0) в материал и ско-
ро откроются каналы (±1, ∓2) в материал. Интересующий нас резонанс на
2.06 мэВ имеет место при почти нулевых TLL ≈ TRR ≈ 0, когда открыты
каналы (±2, ∓2) в материал и скоро откроются каналы (±2, ∓1) в материал.
Два первых же канала в вакуум — канала (±1, ∓1) — открываются только

при энергии 3.2 мэВ, что соответствует очень небольшому провалу в TRR и

TLL, и в то же время скоро откроются каналы (±2, 0) и (±3, ∓4) в материал,
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(а) (б)
Рисунок 9 – а) Спектры TLL, TRR при различных углах падения; б) Первая

зона Бриллюэна и сечения световых конусов вакуума и материала

поверхностями постоянной энергии, указанной в легенде. Кресты

обозначают точки обратного пространства.

что будет соответствовать следующему большому провалу в TRR и TLL.

При увеличении угла падения θ спектр сильно усложняется из-за от-

крытия все новых каналов дифракции (см. рис. 9а, θ = 1∘ − 5∘). Это соответ-

ствует отходу от Γ-точки на дисперсионных кривых на рис.7 и 8.
Также следует отметить, что поскольку интересующий нас резонанс на

ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.06 мэВ появляется при открытии каналов (±2, ∓2) в материал и
вскоре открывающихся каналов (±2, ∓1) в материал, постольку использова-
ние при расчетах 𝑔𝑥,𝑚𝑎𝑥 = 𝑔𝑦,𝑚𝑎𝑥 = 4, что соответствует N𝑔 = 92 = 81
гармоникам, вполне оправдано.

Для оценочного описания дисперсионных зависимостей коэффициен-

тов TLR и RLL на рис. 7 и 8, а также анализа собственных мод структуры

воспользуемся приближением пустой решетки. В данном приближении для
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гомогенного материала той же геометрии, в нашем случае моноклинной, с

эффективной диэлектрической проницаемостью ε, в нашем случае

ε = (𝑝𝑞 sinα − π𝑟2)ε + π𝑟2

𝑝𝑞 sinα ≈ 9.6046 + 0.0008𝑖, (40)

рассчитываются дисперсионные кривые в каждой точке 𝑘⃗ обратного простран-
ства с учетом сдвига на вектора обратной решетки G⃗

E(𝑘⃗) = ℏ𝑐|𝑘⃗ + G⃗|
Re(

√
ε̄) , (41)

а затем они складываются в первую зону Бриллюэна. Откуда можно посмот-

реть в разрезе дисперсионные зависимости вдоль высокосимметричных на-

правлений Γ − M, Γ − X, Γ − K, Γ − L.
Причем стоит отметить, что в таком приближении класс симметрии

будет максимально возможным за счет отсутствия каких-либо отверстий в

структуре, то есть C2ℎ. При наличии дефектов, например, уменьшающегося

сужающегося радиуса отверстия сверху вниз, как симметрия будет ниже, то

есть C2, так и средняя диэлектрическая проницаемость немного изменится,

из-за чего дисперсионные кривые также изменятся.

3.3. Собственные моды

В случае наличия в спектре хирального отклика на определенной ча-

стоте, система должна иметь две собственные моды вблизи рассматриваемой

частоты, одна из которых симметричная, а другая антисимметричная.

Как и геометрия самой структуры (см. рис. 3), так и собственные мо-

ды, они должны иметь одинаковую симметрию, в нашем случае симметрию

классаC2ℎ. Для анализа мод воспользуемся таблицей характеров неприводи-

мых представлений данной группы, которые приведены в таблице 1. Для век-

торных полей используются следующие обозначения. Представления «A» и
«B» обозначают симметричное и антисимметричное действие поворота C2

вокруг главной оси 𝑧 на 180∘. Надстрочные индексы «′» и «″» обозначают
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симметричное и антисимметричной отражение σℎ в горизонтальной плоско-

сти (𝑥𝑦) симметрии, находящейся на половине высоты ℎ структуры. А под-

строчные индексы «𝑔» (нем. gerade— четный) и «𝑢» (нем. ungerade— нечет-

ный) обозначают симметричное и антисимметричное действие инверсии I.
Причем следует отметить, что данная классификация введена для истинных

векторов, к которым относится электрическое поле E⃗, в то время как вектор
магнитного поля H⃗ относится к псевдовекторам, которые, преобразуясь по

представлению A′(″) или B′(″) на рисунке будут выглядеть как вектор, пре-
образующийся по представлению A″(′) или B″(′). Но для краткости будем
везде использовать обозначения представлений, соответствующие преобра-

зованиям только векторных полей.

C2ℎ E C2(𝑧) σℎ(𝑥𝑦) I
A′

𝑔 1 1 1 1
A″

𝑢 1 1 −1 −1
B″

𝑔 1 −1 −1 1
B′

𝑢 1 −1 1 −1

Таблица 1 – Таблица характеров неприводимых представлений группы

симметрии C2ℎ.

В соответствии с этим можно расклассифицировать ближайшие к резо-

нансу собственные моды структуры.

Распределения электрического и магнитного полей вблизи резонансной

длины волны ∼ 601 мкм, что соответствует ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.06 мэВ, в плоскости

(𝑥𝑦) на четверти толщины ℎ/4 и в плоскости (𝑥𝑦) на трех четвертях толщины
3ℎ/4 для неприводимых представлений типаA низких энергий представлены

на рис. 10, для неприводимых представлений типа B — на рис. 11 [46], а для

неприводимых представлений типа A высоких энергий — на рис. 12. Здесь

для амплитуды и направления вектора поля в определенной точке в опреде-

ленный момент периода использовано стробоскопическое обозначение Н.А.
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Гиппиуса, где красный цвет отвечает 0 и полному периоду, зеленый — чет-

верти периода, синий— половине периода, и фиолетовый— трем четвертям

периода. Отсюда видно, что электрическое и магнитное поля колеблются с

разницей фаз в четверть периода, что соответствует стоячей волне, а это в

свою очередь согласуется с тем, что они отвечают собственным модам.

Рисунок 10 – Распределения электрического и магнитного полей в

горизонтальных разрезах структуры на высотах ℎ/4 (снизу) и 3ℎ/4 (сверху)
для собственных мод метамембраны представлений A низких энергий.

Электрическое поле первой моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0385 − 0.0001𝑖 мэВ) сим-
метрично по отношению к повороту C2 на 180∘ вокруг оси 𝑧 и антисиммет-
рично при отражении в горизонтальной плоскости симметрии σℎ, что соот-

ветствует неприводимому представлениюA″
𝑢. Ее магнитное поле симметрич-

но относительно поворота и симметрично относительно отражения, что со-

ответствует векторному представлению A′
𝑔 и псевдовекторному представле-
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Рисунок 11 – Распределения электрического и магнитного полей в

горизонтальных разрезах структуры на высотах ℎ/4 (снизу) и 3ℎ/4 (сверху)
для собственных мод метамембраны представлений B.

нию A″
𝑢.

Электрическое поле второй моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0465 − 0.0001𝑖 мэВ) сим-
метрично относительно поворота и относительно отражения, что соответ-

ствует A′
𝑔. Ее магнитное поле симметрично только при повороте, и антисим-

метрично при отражении, что соответствует векторному представлению A″
𝑢,

что в псеводвекторном представлении соответствует A′
𝑔.

Электрическое поле третьей моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0625−0.0034𝑖мэВ) анти-
симметрично по отношению к повороту и антисимметрично по отношению

к отражению, что соответствует B″
𝑔 . Ее магнитное поле имеет антисиммет-

рично при повороте, но симметрично при отражении, что соответствует B′
𝑢,

что в псевдовектрном представлении соответствует B″
𝑔 .
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Рисунок 12 – Распределения электрического и магнитного полей в

горизонтальных разрезах структуры на высотах ℎ/4 (снизу) и 3ℎ/4 (сверху)
для собственных мод метамембраны представлений A высоких энергий.

Электрическое поле четвертой моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0728 − 0.0456𝑖 мэВ)
антисимметрично относительно поворота и симметрично относительно отра-

жения, что соответствует B′
𝑢. Ее магнитное поле антисимметрично и при по-

вороте и при отражении, что соответствует B″
𝑔 , что в псевдовектроном пред-

ставлении соответствует B′
𝑢.

Электрическое поле пятой моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0877 − 0.0001𝑖 мэВ) сим-
метрично по отношению к повороту и антисимметрично при отражении в го-

ризонтальной плоскости симметрии, что соответствует неприводимому пред-

ставлениюA″
𝑢. Ее магниное поле симметрично относительно поворота и сим-

метрично относительно отражения, что соответствует векторному представ-

лению A′
𝑔 и псевдовекторному представлению A″

𝑢.
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Электрическое поле шестой моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.1316 − 0.0001𝑖 мэВ) сим-
метрично относительно поворота и относительно отражения, что соответ-

ствует A′
𝑔. Ее магнитное поле симметрично при повороте, и антисимметрич-

но при отражении, что соответствует векторному представлению A″
𝑢, что в

псеводвекторном представлении соответствует A′
𝑔.

Таким образом, пятая мода по симметрии аналогична первой, а вторая –

шестой. То есть действительно, моды симметрии A и B попарно чередуются

с изменением энергии.

Отсюда, классификация симметрии распределения электрического имаг-

нитного полей по неприводимым представлениям указана в таблице 2 с по-

ложением энергии Ω моды и ее шириной γ.

E⃗ H⃗ Ω (мкэВ) γ (мкэВ)

A″
𝑢 A′

𝑔 2038.5 0.1
A′

𝑔 A″
𝑢 2046.5 0.1

B″
𝑔 B′

𝑢 2062.5 3.4
B′

𝑢 B″
𝑔 2072.8 45.6

A″
𝑢 A′

𝑔 2087.7 0.1
A′

𝑔 A″
𝑢 2131.6 0.1

Таблица 2 – Положения собственных мод, симметрия их электрического и

магнитного полей и их ширины в Γ-точке вблизи резонанса на ∼ 601 мкм.

Комплексная частота моды за счет наличия мнимого члена γ при этом

является физичной и соответствует тому, что система является открытым ре-

зонатором и есть уход энергии из системы по открытым каналам дифракции.

Ширина γ представляет собой обратное время жизни соответствующей мо-

ды. В случае γ ≪ Ω, что соответствует полученным данным (см. таблицу

2), моде соответствует резкое изменение в спектрах: в пропускании, то есть

в коэффициентах TLL, TRR имеется резкий провал (см. рис. 9), а в коэффи-
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циентах TLR и RLL скачкообразный пик (см. рис. 7 и 8), — и резонансное

увеличение поля.

На рис. 13 представлены численно рассчитанные законы дисперсий Ω
для рассмотренных ранее первых пяти собственных мод, идущие из Γ-точки,
вдоль высокосимметричных направлений до точек M, X, K, L в первой зоне

Бриллюэна. Также на рисунках указана мнимая часть γ как вертикальная ган-
теля.

Соответствующие изгибы и пересечения можно отчетливо увидеть, ес-

ли наложить на расчетные спектры коэффициентов отражения и пропускания

(рис. 7 и 8) приближение пустой решетки и полученные законы дисперсий

собственных мод (рис. 13), что продемонстрировано на рис. 14 в области во-

круг резонансной длины волны с энергией ∼ 2.06 мэВ с отступом на ±0.8
мэВ вблизи Γ-точки.

Видно хорошее согласие с законами дисперсии на рис. 7 и 8. Подтвер-

ждается, что вΓ-точке и вблизи нее активны главнымобразом две модынепри-
водимого представления типа B антисимметричные по повороту C2 вокруг

главной оси 𝑧 на 180∘, одна из которых симметрична при действии операции

горизонтального отражения σℎ(𝑥𝑦), а другая антисимметричная. И в то же

время моды типа A остаются связанными состояниями в континууме, имея

гораздо меньшую ширину γ = 0.1 мкэВ, чем моды типа B с γ = 3.4 мкэВ и

γ = 45.6 мкэВ. Это видно также и на рис. 9а, θ = 0∘, где имеется наиболее

сильный провал в районе энергии 2.06 мэВ.
При отходе же от Γ-точки наблюдается активность главным образом

для путей от Γ-точки: до точки M мод типа A, обе из которых симметрич-
ны относительно поворота, но имеют разную симметрию при отражении; до

точкиX—B″
𝑔 иA′

𝑔, которые обладают различной симметрией под действием

поворота и отражения; до точки K — опять мод типа A как до точки M; до

точки L — опять B″
𝑔 и A′

𝑔 как до точки X.
Таким образом, для получения резонаторного поведения структуры в
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Рисунок 13 – Дисперсии собственных резонансных мод с частотами Ω(𝑘||)
для высокосимметричных направлений в первой зоне Бриллюэна 2D

решетки метамембраны, вертикальный размер показывает величину γ(𝑘||).

геометрии с симметрией C2ℎ нужны активные моды — что проявляется в

большой ширине γ — с разной симметрией относительно отражения σℎ в

горизонтальной плоскости на полувысоте ℎ/2.

3.4. Отклонение от начальной геометрии с понижением симметрии

При изготовлении структуры диаметры для каждого отверстия сверху и

снизу могут быть неодинаковыми, пусть 𝑟1 ≠ 𝑟2 верхний и нижний радиусы
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Рисунок 14 – Коэффициенты отражения и пропускания, приближение

пустой решетки — сложенные в 1-ю ЗБ световые конуса (зеленый —

гомогенный материал с ε ≈ 9.6046 + 0.0008𝑖, фиолетовый — вакуум) и

законы дисперсий собственных резонансных мод Ω(𝑘||) (синий).
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отверстий. Поэтому симметрия структуры будет уже не C2ℎ, а C2, характеры

неприводимых представлений которой указаны в таблице 3. Соответственно,

исчезнет горизонтальная плоскость симметрии структуры и собственных ее

мод. Отсюда, коэффициенты пропускания с конверсией левой поляризации в

правую и наоборот TRL и TLR уже не будут равны.

C2 E C2(𝑧)
A 1 1
B 1 −1

Таблица 3 – Таблица характеров неприводимых представлений группы

симметрии C2.

Для учета такого отклонения изготовленной структуры от идеальной с

помощью метода S-матрицы рассеяния структуру можно разбить на некото-

рое число слоев. Для определенности будем разбивать систему на семь слоев,

так как при увеличении их числа изменение полученных энергетических ко-

эффициентов TLR и RLL будет происходить в третьем значащем знаке, чего

для анализа вполне достаточно. Область возможных радиусов будем считать

следующим образом. Верхний радиус будет исходным оптимизированным

радиусом 𝑟1 = 𝑟 = 80 мкм, а для нижнего радиуса 𝑟2 будем смотреть его про-

центное отклонение от значения верхнего радиуса в процентах: 1, 5, 10, 15.
Для более точных расчетов также будем использовать большее, чем ранее

число гармоник, а именно положим 𝑔𝑥,𝑚𝑎𝑥 = 𝑔𝑦,𝑚𝑎𝑥 = 9, что соответствует
N𝑔 = 192 = 361 гармонике.

На рис. 15 представлены графики T𝑖𝑗; R𝑖𝑗; A𝑖; 𝑖, 𝑗 = R, L; CDR; CDT;
CDA в зависимости от длины волны при увеличивающихся отклонениях зна-

чения нижнего радиуса 𝑟2 от величины верхнего 𝑟1 = 𝑟.
Видно, что при малых отклонениях 𝑟2 на один и пять процентов от

𝑟1 = 𝑟 существенного изменения формы и величины интересующих нас ко-

эффициентов TLR и RLL не происходит. Но при больших отклонениях, чем
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Рисунок 15 – Зависимость коэффициентов прохождения, отражения,

поглощения и циркулярного дихроизма в зависимости от длины волны для

разных отклонений нижнего радиуса от верхнего.

5% изменения трудно не заметить. Величины коэффициентов падают боль-

ше, чем на шесть процентных пунктов. Асимметрия видна между коэффици-

ентами RLL и TLR, TLR и RRR, TLL и TRR из-за того, что пропадает сим-

метрия при отражении σℎ в горизонтальной плоскости (𝑥𝑦) на половине вы-
соты ℎ/2 и теперь из обратимости времени для уравнений Максвелла нет

симметричного поведения электромагнитной волны левой циркулярной по-
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ляризации, на которую изначально настроена структура, и правой циркуляр-

ной поляризации, для которой изначально была из этих фундаментальных

свойств тоже настроена структура. Кроме того, происходит сдвиг резонанс-

ной длины волны λ𝑟𝑒𝑠 в сторону больших длин волн, и при увеличении от-

клонений 𝑟2 от 𝑟1 = 𝑟 положения резонансных длин волн для коэффициентов
становятся различными, хотя и близкими по положению. Вместе полученные

данные приведены в таблице 4. Поскольку отклонение 𝑟2 в абсолютных зна-

чениях, когда параметры хиральности структуры еще не сильно отходят от

максимальных значений, порядка ∼ 5 мкм, постольку для эксперименталь-

ного изготовления в целом даже с учетом такого типа изменения геометрии

достаточно устойчива.

𝑟2(мкм) (𝑟2/𝑟 (%)) RLL (%) (λ𝑟𝑒𝑠 (мкм)) TLR (%) (λ𝑟𝑒𝑠 (мкм))

80 (0) 91.3 (600.8) 94.5 (600.7)
79.2 (1) 90.1 (601.1) 94.1 (601.1)
76 (5) 85.4 (602.5) 91.3 (602.5)
72 (10) 77.6 (604.1) 77.8 (604.2)
68 (15) 68.9 (605.5) 55.9 (605.9)

Таблица 4 – Изменение резонансных характеристик системы при

отклонении значения нижнего радиуса от верхнего.

Полезно исследовать устойчивость хирального отклика системы к из-

менению только геометрических параметров. На рис. 16 приведены зависи-

мости коэффициента RLL от длины волны при изменении геометрических

параметров 2D хиральной системы: только 𝑝, 𝑞, 𝑟, α, ℎ и одновременного из-

менения параметров 𝑝 и 𝑞. Видно, что для каждого параметра в отдельности
есть область значений ±(5 − 10%), где отклик сохраняется с небольшим из-

менением по интенсивности, но и изменением положения резонанса. Причем

для всех параметров, кроме радиуса отверстия 𝑟, увеличение ведет к сдвигу
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резонанса в сторону больших длин волн или меньших энергий.

Рисунок 16 – Зависимость RLL от длины волны и изменения

геометрических параметров. Начальные параметры системы: 𝑝 = 450,
𝑞 = 265, 𝑟 = 80, ℎ = 200 мкм, α = 60∘.

Так как хиральный отклик возникает из-за наличия собственных ре-

зонансных мод структуры, можно рассмотреть влияние фактора заполнения

цилиндрических отверстий воздухом или кремнием. Для этого введем фак-

тор заполнения 0 ≤ 𝑓 ≤ 1, определяющий диэлектрическую проницаемость

внутри отверстия

ε𝑐 = 𝑓ε + 1 − 𝑓 (42)

и который будет показывать, находится в цилиндрическом отверстии воздух

(𝑓 = 0) с ε𝑐 = 1 или кремний (𝑓 = 1) с ε𝑐 = ε = 11.6848 + 0.001𝑖.
На рис. 17 представлены дисперсионные кривые коэффициентовRLL и

TLR вдоль направления Γ − M первой зоны Бриллюэна для разных значений

фактора заполнения 𝑓 = 0, 0.15, 0.25, .5, 0.75. Видно, что при увеличении

𝑓 , то есть при увеличении заполнения цилиндрического отверстия кремнием
с эффективной диэлектрической проницаемостью ε𝑐 резонанс уменьшается

по интенсивности и уходит в сторону меньших энергий, т.е. больших длин

волн. При максимальном 𝑓 = 1 заполнении ε𝑐 = ε система станет однород-
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ной с диэлектрической проницаемостью кремния, и в ней будут существовать

только волноводные моды, находящиеся справа от светового конуса.

Рисунок 17 – Зависимость RLL и TLR в зависимости от длины волны для

разных значений фактора заполнения 𝑓 .

3.5. 3D хиральная система

В действительности с учетом трехмерных пространственных поворо-

тов рассмотренная моноклинная решетка (рис. 3), свободно подвешенная в
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воздухе не является 3D хиральной, а является 2D хиральной, поэтому она

не может обладать ненулевым круговым дихроизмом. Для того чтобы иметь

ненулевой круговой дихроизм, данную структуру нужно положить на под-

ложку (см. рис. 18), тогда плоскость горизонтальной симметрии исчезнет и

структура будет иметь симметрию C2 и будет обладать хиральностью.

Можно рассмотреть простейший вариант подложки и взять в качестве

материала стекло с эффективной диэлектрической проницаемостью ε𝑠 = 1.5
и толщиной ℎ𝑠. Снова используя генетический алгоритм оптимизации для

улучшения резонансного отклика и положения резонанса около 600мкммож-
но получить следующие слегка отличающиеся от предыдущей структуры па-

раметры, область оптимизации которых приведена в таблице 5: 𝑝 = 459 мкм,
𝑞 = 270 мкм, α = 60∘, ℎ = 200 мкм, 𝑟 = 90 мкм, ℎ𝑠 = 80 мкм (см. рис. 18).

параметр область оптимизации (мкм) оптимальное значение

𝑝 250 ∶ 1 ∶ 500 459
𝑞 250 ∶ 1 ∶ 500 270
𝑟 40 ∶ 1 ∶ 90 90
ℎ𝑠 80 ∶ 1 ∶ 200 80

Таблица 5 – Оптимизируемые параметры кремниевой метамембраны на

стеклянной подложке конечной толщины.

Рисунок 18 – Элементарная ячейка моноклинной кремниевой 3D хиральной

метамембраны толщины ℎ на подложке конечной толщины ℎ𝑠.
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На рис. 19 представлены спектры отражения, пропускания, поглоще-

ния и кругового дихроизма линейных и циркулярных поляризаций получен-

ной 3D-хиральной системы из решетки на подложке конечной толщины. Вид-

но, что хотя пропускание с конверсией правой поляризации в левую несколь-

ко уменьшилось, итоговый циркулярный дихроизм пропускания и отраже-

ния остался на приличном уровне: больше 86%. Положение резонанса также

несильно сдвинулось от изначально полученной структуры в вакууме. Од-

нако добротность этой системы изменилась почти в два раза и стала чуть

больше 100.

Рисунок 19 – Коэффициенты отражения, пропускания, поглощения и

кругового дихроизма решетки на подложке конечной толщины.

Поведение интересующих нас коэффициентов TLR и RLL вдоль вы-

сокосимметричных направлений по аналогии с рис. 14 представлено в виде

спектров на рис. 20.

Чтобы круговой дихроизм имел место быть, коэффициенты TLR и RLL

в одной и той же точке пространства (𝑘||, E) должны быть одновременно

большими. В отличие от моноклинной решетки в вакууме (ср. с рис. 14) дан-

ная структура на подложке демонстрирует сохранение кругового дихроизма
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Рисунок 20 – Дисперсии коэффициентов отражения и пропускания решетки

на подложке конечной толщины от Γ-точки до высокосимметричных точек
M, X, K, L.
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в гораздо большем количестве точек пространства (𝑘||, E), что видно на одно-
временно высоких резонансах вдоль высокосимметричных направлений как

для коэффициента RLL, так и для коэффициента TLR (см. рис. 20), таким об-

разом обладая лучшими свойствами по сравнению с подвешенной в воздухе

данной решеткой. Также видно, что как и в первом случае резонансы при от-

ходе от Γ-точки идут в сторону больших энергий за исключением пути до

точки L, который довольно быстро обрывается при сохранении постоянной
энергии резонансного состояния.

Собственные моды такой системыможно расклассифицировать соглас-

но неприводимым представлениям группы C2, указанных в таблице 3. На

рис. 21 представлены распределения электрического и магнитного полей в

горизонтальном разрезе структуры на высоте ℎ/4.
Электрическое поле первой моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0353 − 0.0001𝑖 мэВ) и

третьей моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0428 − 0.0001𝑖 мэВ) симметрично по отношению
к повороту C2 на 180∘ вокруг оси 𝑧, что соответствует неприводимому пред-
ставлению A. Их магнитное поле симметрично относительно поворота, что
соответствует и векторному и псевдовекторному представлению A.

Электрическое поле второй моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.03426 − 0.0579𝑖 мэВ) и
четвертой моды (ℏω𝑟𝑒𝑠 = 2.0607 −0.007𝑖 мэВ) антисимметрично по отноше-
нию к повороту C2 на 180∘ вокруг оси 𝑧, что соответствует неприводимому
представлениюB. Их магнитное поле также антисимметрично относительно
поворота, что соответствует и векторному и псевдовекторному представле-

нию B.
Симметрия электрического и магнитного полей в векторном представ-

лении, положения резонансов и их ширины указаны в таблице 6. Как и в слу-

чае подвешенной в воздухе решетки (ср. с таблицей 2) активны моды B ан-

тисимметричные при действии поворота C2 вокруг главной оси 𝑧 на 180∘,

в то время как симметричные A остаются связанными с континуумом, что

выражается в их малой мнимой части по сравнению с первыми: 0.1 мкэВ
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Рисунок 21 – Распределения электрического и магнитного полей в

горизонтальном разрезе структуры на высоте ℎ/4 для собственных мод
метамембраны на подложке.

≪ 57.9, 7.0 мкэВ. Причем главная мода, которая отвечает за хиральный ре-

зонансный отклик, имеет энергию Ω = 2.0607 мэВ и ширину γ = 0.007 мэВ.

E⃗ H⃗ Ω (мкэВ) γ (мкэВ)

A A 2035.3 0.1
B B 2042.6 57.9
A A 2042.8 0.1
B B 2060.7 7.0

Таблица 6 – Положения собственных мод решетки на подложке конечной

толщины, симметрия их электрического и магнитного полей и их ширины в

Γ-точке вблизи резонанса на ∼ 601 мкм.
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3.6. Резонатор на основе 3D хиральных структур

Оптимизированные под максимально хиральный отклик структурымо-

гут быть использованы для проектирования резонатора циркулярных поля-

ризаций света. На рис. 22 представлены геометрия такого резонатора (2D-

хирального), состоящего из двух оптимизированных на 600 мкм 3D хираль-

ных структур на подложках конечной толщины, отстоящих друг от друга на

расстоянии в 100ℎ. Большое расстояние между пластинами позволяет полу-
чить установившееся распределения электромагнитного поля вдали от обеих

струткур. Также на рисунке представлены спектры коэффициентов пропус-

кания, отражения, поглощения и коэффициентов циркулярного дихроизма,

имеющие резонанс около длины волны 603.7 мкм с добротностью ∼ 85.

Рисунок 22 – Геометрия резонатора и его спектры коэффициентов

прохождения, отражения, пропускания и циркулярного дихроизма в

зависимости от длины волны.

Для оценки применимости в сенсорике хиральных молекул такого ре-

зонатора следует рассмотреть распределение плотности хиральности падаю-

щего электромагнитного излучения C = I𝑚(E⃗ ⋅ H⃗∗). На рис. 23 представле-
ны спектры интенсивности поля I = |E⃗|2 + |H⃗|2 и плотности хиральности
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поля в центральной точке резонатора (центр отмеченной красной плоскости

на рис. 22) для разных длин волн. Рассмотрено падение на структуру света

левой циркулярной поляризации. Видно, что в центре максимальные интен-

сивность I и плотность хиральности C света имеется на длине волны в 603.7
мкм. Также на рис. 23 представлены распределения I иC в центральной плос-

кости резонатора. Видно, что на длине волны 603.7 мкм плотность хираль-

ности C имеет максимум в центре, при этом в остальной части центральной

плоскости (𝑥𝑦) резонатора близка к нулю. То же верно и для интенсивности
поля I.

Рисунок 23 – Распределения интенсивности и плотности хиральности поля

в середине резонатора (слева) и в центральной плоскости резонатора

(справа) для разных длин волн падающего лево-поляризованного

циркулярного света.

Если рассматривать падение света для этой же структуры правой цир-

кулярной поляризации, то распределение интенсивности поля I не изменит-
ся, а распределение плотности хиральности C поменяет знак.

Можно рассматривать и 3D-хиральный резонатор, состоящий из двух
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последовательных 3D-хиральных структур (решетка на подложке конченой

толщины), разнесенных на расстояние 100ℎ (см. рис. 24). В данной конфи-

гурации спектры коэффициентов отражения, пропускания и циркулярного

дихроизма изменятся (см. рис. 24). Но при этом резонанс в плотности хи-

ральности C и интенсивности I падающего поля практически не изменится,
а по абсолютным значениям C и I уменьшатся на ∼ 15%. Как и в случае 2D-

хирального резонатора при рассмотрении падения света правой циркулярной

поляризации, I не изменится, а C поменяет знак.

Рисунок 24 – Геометрия 3D-хирального резонатора и его спектры

коэффициентов прохождения, отражения, пропускания и циркулярного

дихроизма в зависимости от длины волны.

3.7. Экспериментальные данные

Близкие к оптимизированным кремниевые структуры были недавно из-

готовлены в ИФТТ РАН (лаборатория И.В. Кукушкина) [3], продемонстриро-

вано хорошее количественное согласие измерений с нашими расчетами. На

рис. 25а представлена изготовленная структура, на рис. 25б — теоретиче-

ский расчет и снятая экспериментальная зависимость циркулярного дихро-

изма пропускания |CDT|.
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Сдвиг экспериментальной кривой в сторону больших энергий может

быть связан как с невозможностью точного расчета из-за разных значений

геометрических параметров структуры (периодов, радиуса, толщины), так и

неточного значения диэлектрической проницаемости для данной частоты из-

за наличия ее дисперсии, а также из-за дисперсии самой структуры (см. рис.

14): увеличение энергии резонанса при отходе от Γ-точки, — что становится

видно при измерении спектра с конечной угловой апертурой.

(а) (б)

Рисунок 25 – а) Изготовленная структура (низ); б) теоретическая (черная) и

экспериментальная (красная) кривые |CDT| [3].
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ВЫВОДЫ

1. Теоретически исследованы кремниевые метамембраны с моноклинной

решеткой цилиндрических воздушных отверстий, как свободно под-

вешенной, так и на стеклянной подложке. Геометрические параметры

структур оптимизированы для резонансного достижения максимально-

го циркулярного дихроизма пропускания и отражения.

2. Рассчитаны дисперсии собственных мод вдоль высокосимметричных

направлений первой зоныБриллюэна и распределения собственных по-

лей вΓ-точке, моды расклассифицированыпо неприводимымпредстав-
лениям групп симметрии структур. Также рассчитаны теоретические

дисперсионные кривые оптических коэффициентов TLR и RLL вдоль

высокосимметричных направлений первой зоны Бриллюэна. Их осо-

бенности объяснены с помощью рассчитанных дисперсий собственных

мод.

3. Рассмотрено влияние отклонений реальной структуры от идеальной,

проявляющиеся в сужении радиуса отверстия по вертикали. Получено,

что даже при отклонении в 5% от оптимального радиуса снизу, струк-

тура демонстрирует циркулярный дихроизм, превышающий 85%.

4. Рассмотрено влияние отклонений геометрических параметров от опти-

мизированных значений. Для каждого параметра в случае отклонения

на ±(5 − 10)% по отдельности продемонстрировано сохранение хи-

рального отклика, превышающего 90%.

5. Оптимизированные параметры 2Dкремниевойметамембраны были пе-

реданы в ИФТТ РАН (лаборатория И.В. Кукушкина). Изготовленные

тамметамембраны продемонстрировали ожидаемый резонансныймак-

симальный дихроизм пропускания, в качественном и количественном

согласии с нашими расчетами.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В данной работе была исследована кремниевая метамембрана с моно-

клинной элементарной ячейкой цилиндрических воздушных отверстий для

терагерцового диапазона при достижении максимально хирального отклика.

Рассмотрена как подвешенная в воздухе решетка (2D хиральная система), так

и 3D хиральная система в виде решетки на подложке конечной толщины.

С помощью генетического алгоритма оптимизации были найдены оп-

тимальные параметры структуры, обеспечивающие максимально хиральный

отклик в ТГц диапазоне. Также рассмотрено влияние отклонений структуры

от оптимизированной геометрии.

С помощью приближения пустой решетки и дисперсий собственных

резонансных мод структуры качественно объяснено поведение коэффициен-

тов отражения и пропускания циркулярной поляризаций, обеспечивающих

максимально хиральный отклик.

Отдельно хочется выразить благодарность моему научному руководи-

телю Сергею Григорьевичу Тиходееву и соруководителю Сергею Алексан-

дровичу Дьякову. Я также признателен Игорю Владимировичу Кукушкину и

сотрудникам его лаборатории за успешное изготовление кремниевых моно-

клинных метамембран и их экспериментальную характеризацию.
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